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 要  旨 
 グラフェンやカーボンナノチューブに代表されるような低次元カーボン系ナノ物質は，その構
造バリエーションの豊富さと特異な物性を示すことからナノテクノロジーの分野で注目されてい
る．中でも 1 次元物質であるグラフェンナノリボン (GNR) はナノサイズの電子デバイス作製に
おいて非常に適した電子特性を示すと予想されているが，実験的作製方法が最近までわかってい
なかったという新規物質である．そのため，構造特性や電子物性などが広く研究されている一方
で，熱特性に関しては次元性やエッジ効果の物理的期限の難解さから未だ多くの部分が謎に包ま
れている．本研究の目的は，GNRの熱特性に焦点を当て，リボンのエッジに局在した状態が熱特
性におよぼす効果を解明することである． 
 密度汎関数摂動論に基づく第一原理計算により，GNRのフォノン分散関係を計算し，1次元物
質特有のツイストモードのリボン幅依存性を明らかにした．ツイストモードは，リボン幅が狭く
なるほど面外音響モードから分裂し，分散が広くなっていく．GNRのバリスティック熱コンダク
タンスは 4 本の音響モードの寄与が支配的であり，リボン幅依存性をもたないことがわかった．
これにより単位幅あたりで規格化した GNR のバリスティック熱コンダクタンスはグラフェンよ
り大きく，かつリボン幅が狭いほど上昇する．また，熱伝導におよぼすエッジ効果を調べるため
に様々なモデルについて計算を行い比較した．エッジの形状がアームチェア型およびジグザグ型
である GNR (AGNR および ZGNR) を比較したところ，ZGNR の方が熱伝導性に優れているこ
とがわかった．これは，AGNR が ZGNR に比べてフラットなフォノンバンド構造を有すること
が原因である．GNRとそのリボン幅に相当する円周を有する単層カーボンナノチューブを規格化
熱コンダクタンスで比較すると，低温では GNR の方が優勢であることがわかった．エッジを水
素終端すると熱伝導率が低温で 9-16%ほど減少することがわかった． 
 本研究は GNR のツイストモードやエッジ効果が熱伝導に与える影響とその物理的起源を明ら
かにし，低次元カーボン系ナノ物質の熱解析における極めて有用な指針を提示するものである． 
 
 
